Перша міжнародна науково-практична конференція «Комп'ютерне моделювання в хімії та технологіях» by Бондаренко, С. Г. et al.
Комп’ютерне моделювання хіміко-технологічних та біохімічних процесів і систем 
 80
Таблица 1 – Оптимальные параметры грануляции монодисперсного ZrO2 
Параметр Диапазон изменения 
Начальная температура теплоносителя 200 - 220 0C 
Конечная температура теплоносителя 100 – 120 0C 
Начальная скорость капель раствора ZrO2. 30 – 40 м/с 
Начальная скорость теплоносителя 0,4 – 0,6 м/с 
Максимальный диаметр капли 200 – 300 мкм. 
Конечный размер частицы ZrO2. 60 мкм 
Начальное влагосодержание материала 50 – 60 % 
Требуемое влагосодержание 0,1 % 
Производительность сушильной установки по влаге 20 – 30 кг/час 
Высота сушильной камеры 160 – 170 см 
Диаметр сушильной камеры 0,78 см. 
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Жизненный цикл любого нефтепродукта завершается в точках розничной реализации. 
И даже если нет сомнений в том, что продукт был произведен на самом современном 
нефтеперерабатывающем заводе и соответствует ДСТУ, не всегда продукция такого же 
качества доходит до конечного потребителя. Подтвержденное качество в точках розничной 
торговли - сегодня задача №1 не только для любой нефтяной компании, работающей на 
рынке нефтепродуктов, но и для компаний, занимающихся реализацией топлив. В Украине 
кроме шести крупных НПЗ существует масса мини-заводов, которые выпускают продукцию 
значительно худшего качества, нежели это предусмотрено общенациональными 
стандартами. Такое топливо реализуется в сетях недобросовестных участников рынка под 
марками продукции крупных НПЗ, с использованием паспортов качества и сертификатов 
соответствия последних. Зачастую производитель не заинтересован в выпуске более 
качественного бензина, ведь таким образом он фактически повышает «рентабельность» 
реализаторов фальсификата. Кроме того, согласно научным исследованиям, автомобильный 
транспорт является одним из основных факторов ухудшения экологической обстановки в 
крупных городах. Концентрация токсичных веществ в атмосфере напрямую зависит и от 
качества топлива, на котором работает автотранспорт. Объем выброса загрязняющих 
веществ в атмосферу от автотранспорта в крупных городах достигает более 50%. В целях 
охраны окружающей среды необходимо осуществлять контроль качества моторного топлива. 
Таким образом, весьма актуальна разработка новых упрощенных методик 
оперативного определения качественных показателей нефтепродуктов, позволяющих за 
малый промежуток времени получать необходимую информацию. Такие методики не 
претендуют на замену стандартных и на высокую точность. Но в тоже время они позволяют 
осуществить оперативный контроль качества за сравнительно небольшое время и при 
минимальных затратах на исследование. 
В настоящее время существует множество физико-химических показателей 
нефтепродуктов, по которым судят о пригодности к применению их по тому или иному 
назначению. К таким показателям относятся традиционные, наиболее часто используемые: 
плотность, вязкость, коэффициент преломления, температура вспышки, фракционный состав 
и другие. Данные показатели характеризуют отдельные физические или химические 
свойства нефтепродуктов, но не несут в себе более обобщенной информации о химической 
природе вещества, о преобладании тех или иных соединений, информации, по которой 
можно судить о потенциальной возможности, как сырой нефти, так и получаемых из нее 
продуктов. 
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Групповой и структурно-групповой состав смесей углеводородов, соотношение 
количества углерода к водороду являются наиболее информативными показателями, но 
метод их определения достаточно трудоемок и не позволяет оперативно получать 
информацию о составе сложных смесей углеводородов, что крайне необходимо в реальных 
условиях производства нефтепродуктов. Существуют корреляционные зависимости между 
теплофизическими показателями углеводородных смесей (теплота образования, энтропия, 
теплота испарения при нормальном кипении, теплоемкость и др.) и их структурно-
групповым составом. Теплофизические константы смесей углеводородов зависят от 
соответствующих свойств входящих компонентов и тесно увязаны с плотностью, 
молекулярной массой, средне-молекулярной температурой кипения, соотношением 
количества отдельных классов углеводородов в сложной смеси. Влияние химического 
состава на физические и тепловые свойства нефтепродуктов учитывается величиной 
характеризующего фактора, а так же теплоемкостью [1]. 
В результате предварительной экспериментальной и аналитической работы была 
выведена математическая зависимость, на основе которой разработана методика экспресс-
анализа определения комплексного теплофизического параметра Т. Данный параметр 
коррелируется с соотношением количества углерода к водороду (С/Н) в усредненной 
углеводородной молекуле, а также и с рядом других физико-химических параметров и 
показателей нефтепродуктов. 
Сущность метода оценки состава нефтепродуктов заключается в измерении параметра, 
характеризующего динамические (инерционные) свойства углеводородной жидкости при 
скачкообразном изменении внешнего теплового воздействия. Для пробы нефтепродукта 
объемом Vпр с теплоемкостью Сt , плотностью ρ и температурой tc, нагреваемой внешней 
средой с температурой to объемом значительно большим, чем объем пробы,  до 
контрольной температуры tcк справедливо уравнение теплового баланса: 
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где Cср – средняя весовая теплоемкость; α – коэффициент теплоотдачи от внешнего 
теплоносителя к нефтепродукту; A – поверхность теплообмена; dtc/dτ – скорость изменения 
температуры пробы нефтепродукта. 
Приведенное уравнение динамики является апериодическим звеном первого порядка 
и может быть представлено в виде: 
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где T = )( ρ⋅⋅ ïðñð VC / A⋅α -постоянная времени пробы нефтепродукта; K = 1/ A⋅α  - коэффициент 
передачи по каналу “температура внешней среды-температура нефтепродукта”. Изменение 
температуры пробы нефтепродукта во времени будет описываться экспонентой вида: 
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Таким образом, определив постоянную времени T можно судить о величине 
комплексного параметра – (Cср.ρ.Vпр), который, в свою очередь, коррелирует с показателями 
качества нефтепродуктов. 
Для определения постоянной времени T проб нефтепродуктов различного состава 
разработана методика, суть которой состояла в исследовании поведения объекта (пробы 
нефтепродукта постоянной массы m = ρ.Vпр) во времени при скачкообразном изменении 
теплового воздействия. С использованием данной методики были проведены 
экспериментальные исследования по определению корреляционной зависимости постоянной 
времени T с параметрами, характеризующими показатели качества выбранных реальных 
нефтепродуктов. Параллельно по стандартным методикам определялись те же параметры. 
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Результаты исследований были сведены в таблицы и представлены в виде графических 
зависимостей. Рассчитанные значения выборочного коэффициента корреляции находились в 
пределах 0,9-0,99, что характеризует достаточно тесную связь между исследуемыми 
параметрами, а именно, с октановым числом бензинов и с Ик – индексом корреляции 
(показатель качества сырья для получения технического углерода). 
Таким образом, апробация методики на реальных нефтепродуктах показала 
достаточно высокую однозначность связи комплексного параметра Т с показателями их 
качества. Это дает возможность ее успешного использования при экспресс-анализе качества 
нефтепродуктов. Простота аппаратурного оформления метода исследования, малая 
трудоемкость и длительность анализа (порядка 2-3 минут) открывает широкие перспективы 
ее использования на производстве, а также при реализации нефтепродуктов. 
1) Химия нефти / Под ред. З.И.Сюняева. – Л.: Химия, 1984. – 360 с. 
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В последние годы во всем мире растет интерес к совмещенным (гибридным) химико-
технологическим процессам. Основной методологический принцип интеграции нескольких 
процессов должен совмещать достоинства различных процессов за взаимную компенсацию 
их недостатков. В настоящее время наибольшая активность при разработке таких процессов 
наблюдается в моделировании, проектировании и изучении реактивных дистилляционных и 
абсорбционных процессов в сочетании их с последующим разделением образующихся веществ. 
При разработке новых технологий и производств новых материалов процессы 
разделения и очистки являются важными операциями, играющими решающую роль. 
Недостатки традиционных процессов ограничивают их возможности в решении новых 
технологических проблем. Поэтому приоритеты исследований в области очистки и 
разделении веществ все более сдвигаются от отдельных процессов к гибридным процессам. 
Комбинация различных процессов массообмена во времени и пространстве (в одном 
аппарате) позволяет расширять эффективность очистки отходящих газов, снижая 
энергопотребление и капитальные затраты. Интеграция процессов реактивной абсорбции и 
процессов разделения делает возможным преодолеть ограничений, которые являются 
характерными для каждого процесса в отдельности. Интеграция процессов позволяет 
изолировать отдельные компоненты из смесей, трудных для традиционного разделения.  
Для газо-жидкостных систем очистки важным гибридным процессом является 
реактивная абсорбция протекающая совместно с физическими процессами предварительной 
очистки или физическими процессами разделения образующихся продуктов очистки. Это 
является особенно важным при получении товарных продуктов в результате процессов очистки. 
Нами исследован способ очистки отходящих газов, в котором в качестве абсорбента 
используют карбамид. Данный метод позволяет очищать дымовые газы от оксидов азота 
более чем на 95% и практически полностью удалять оксиды серы. Процесс не требует 
предварительной подготовки газов. В результате очистки образуются нетоксичные N2, CO2, 
H2O и (NH4)2SO4. Величина pH абсорбционного раствора колеблется в пределах 5-9, что не 
вызывает коррозии аппаратуры. Эффективность метода практически не зависит от колебаний 
входных концентраций оксидов азота и серы. В качестве аппарата очистки используется 
двухсекционный абсорбер. На первой стадии происходит очистка отходящего газа от пыли и 
взвешенных частиц в режиме распылительной сушки и промывки водной эмульсией. В 
качестве реагента второй ступени используется карбамид концентрацией 5-25 г/л. 
Переработку и разделение продуктов очистки проводят после смешения потоков первой и 
второй ступени.  
Разработана математическая модель совмещенного процесса очистки отходящих газов 
и рассчитаны коэффициенты ускорения хемосорбции и массопередачи для двухсекционной 
колонны. 
